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Beitrag zur Theorie des Ferromagnetismus').
Von Ernst Ising in Hamburg. Evi . 70.05. 19¢
(Eingegangen am 9. Dezember 1924.)

Es wird im wesentlichen das thermische Verhalten eines linearen, aus Elementar-
magneten bestehenden Korpers untersucht, wobei im Gegensatz zur W eissschen
Theorie des Ferromagnetismus kein molekulares Feld, sondern nur eine (nicht
magnetische) Wechselwirkung benachbarter Elementarmagnete angenommen wird.
Es wird gezeigt, daB ein solches Modell.noch keine ferromagnetischen Eigenschaften

hesitzt und diese Aussage auch auf das dreidimensionale Modell ausgedehnt.

1. Annahmen. Die Erklarung, die P. Weiss?) fir den Ferro-
magnetismus gegeben hat, ist zwar formal befriedigend, doch lafit sie
besonders die Frage nach einer physikalischen Erklirung der Hypothese
des molekularen Feldes offen. Nach dieser Theorie wirkt auf jeden
Elementarmagneten, abgesehen von dem #uBeren Magnetfeld, ein inneres
Feld, das der jeweiligen Magnetisierungsintensitit proportional ist. Es liegt
nahe, fiir die Wirkungen der einzelnen Elemente (= Elementarmagnete)
elektrische Dipolwirkungen anzusetzen. Dann ergidben sich aber durch
Summation der sehr langsam abnehmenden Dipolfelder sehr betrédchtliche
elelktrische Feldstiarken, die durch die Leitfahigkeit des Materials zerstort
wiirden. Im Gegensatz zu P. Weiss nehmen wir daher an, daf die
Krafte, die die Elemente aufeinander ausiiben, mit der Entfernung rasch
abklingen, so daB in erster Naherung sich nur benachbarte Atome be-
einflussen.

Zweitens setzen wir an, daB die Elemente nur wenige der Kristall-
struktur entsprechende, energetisch ausgezeichnete Orientierungen ein-
nehmen. Infolge der Warmebewegung gehen die Elemente aus einer

chen Lage in eine andere iiber. Wir setzen an, daf die innere
Energie am kleinsten ist, wenn alle Elemente gleichgerichtet sind. Diese
Annahmen sind im wesentlichen zuerst von W. Lenz?) aufgestellt und
niher begriindet worden.

2. Die einfache lineare Kette. Die gemachten Voraussetzungen
wollen wir auf ein moglichst einfaches Modell anwenden. Wir berechnen
das mittlere Moment 3 eines linearen Magneten, bestehend aus » Elementen.
Jedes dieser n Elemente soll nur die zwei Stellungen einnehmen konnen,

1) Auszug aus der Hamburger Dissertation.
2) P. Weiss, Journ. de phys. (4) 6, 661, 1907, und Phys. ZS.
%) W. Lenz., Phys. ZS. 21, 613, 1920.







Ernst Ising (1900-1998) Johanna Ising (*1902)
(photo: Peoria/IL, U.S.A., March 1996)
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'Fﬁ% Ising-Modell des Spinglases
L,

Fur antiferromagnetische Wechselwirkung (J i < 0)
Frustration ist moglich!




Fur gemischte Wechselwirkungen (],-,- <OundJ, > 0):

Spinglas-Modell

i.a.: ist ein , hartes” kombinatorisches Problem



Examples for spin glass order in materials:

Au. Fe metallic crystalline

Eu Sr._ S nonmetallic crystalline
Al,_Gd, metallic amorphous
(FeNi)..P, B.Al metallic amorphous
MnO - ALO, - SiO, isolator glass

FeF, metallic amorphous
Fe. Mg Cl, diluted antiferromagnet
Ky 074105, 026TaO dipole glass




Problem:

bei Frustration:
Wie viele Zustande?

N 2N Bemerkung

1 P

P 4

3 8

10 1024

20 1048576 (Maximal-)Anzahl der Ahnen in der 20. Gen. (14. Jh.)
24 16777216 =~ Kombinationen im Lotto ,6 aus 49"
47 =1.4x10™" =~ Alter der Menschheit in Sekunden (4 Mio. a)
58 =3x10" = Zeit seit Urknall in Sekunden (13 Mrd. a)
64 =2x10° ,Schachbrett“-Wette: Felder vs. Korner
90 =2x10% =~ Zeit seit Urknall in ns

1019 unvorstellbar !!!



Methode: ,branch-and-bound”

Ein Beispiel: N = 8
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&a/ and Frustration in:

Molecular modeling of
biological structures



(J
J “/ Protein

» 3d complex structure formed by (different) amino
acids (a2).
» biological function: ,,machines® in cells.

Chemical structure of
(R: one of 20 possible sidechains (SC).)




Alanine Arginine Asparagin
Aspartate Cysteine Glutamat
Glutamine Glycine Histidine
Isoleucine Leucine Lysine
Methionine Phenylalanine

Proline Serine Threonine

Tryptophan Tyrosine Valine



Uf\/ - Protein models

- computability

Known models:
» Lattice
» Off-lattice

lattice model

off-lattice model




J@/ - Dynamical Lattice Model

Assumptions:

» Atoms: hard spheres.

» Atomic bonds are fixed in
length and orientation.

» Sidechains: spheres

(diameter according to .

their Van-der-Waals
volume), touching the C_.




U </ Dynamical Lattice Model

C_'lies in the plane C_-C-N':

C-N'/A 1.32 CN'C,'/° 123
C,-C/A 1.53 C,CN'/ " 114
N-C, /A 1.47 NC.C/° 110

W 180
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U '/ Dynamical Lattice Model

Task: calculate the next C_ position

Reduction of Ramachandran map (¢ vs. ¢) LJ rRm

Ramachandran map (G.J. rRm of Arginin
Kleywegt and T.A. Jones (1996)) Of
Arginin



A
D '/ Dynamical Lattice Model

Twist according to one of the rRm
possibilities

Iwist

rRm of Arginin

» Spatial (twisted) position of the C '

» Continue with C_' as the new starting point



(A
J '/ Dynamical Lattice Model

Crucial points:

Reduced Ramachandran map
» few but relevant C_' positions

» few but relevant next aa positions

» Pairwise interaction:

Etotal = le’<ij>
» 3 — 4 different structures
per aa [ g, =3.15

,,mixed‘* g-state Potts model
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</ Global optimization

Interaction matrix
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from: R. L.

» Palrwise 1nteraction energy between Cs

Eij: { e te,te, }x{tanh((8.0-Ir -r )/2)/2+0.5}
(cutoff: 8 A)



Abstand der CB-Atome/A



u@/ Global optimization

Solution:
» Use branch-and-bound algorithm developed for

spin glass models.
(see: S. K., A. Hartwig, Comp. Phys. Commun. (1978))



A
UCE/ Results

Input: Sequence of the protein only.

Used model parameters:

» Interaction matrix of the aa with interaction range (8 A)
» TRm: single-linkage cluster analysis

» Ca distance constraints: d . =3 A

min, C CO(

a
» Side chain overlap exclusion

output: 3d structure, Egs




A
UCQ/ Results

Name: Trp cage
Sequence:
NLYIQWLKDGGPSSGRPPPS

Sequ. length (N): 20
PDB-id: 1L2Y
RMSD: 3.92 A






A
UCQ/ Results

Name: Insulin
Sequence (Chain A):

GIVEQCCTSICSLYQLENYCN
Sequ. length (N): 21
PDB-id: 1B19:A
RMSD: 6.01 A






U / Results

Name: Alzheimer disease Amyloid A4
Sequence:

DAEFRHDSGYEVHHQKLVFF
AEDVGSNKGAIIGLMVGGVY

Sequ. length (N): 40
PDB-1d: 1AML
RMDS: 9.45 A
: Approximation (preliminary)






U%/ Protein Design

Name: hypothetical protein

Sequence:
KANTELHARDTATPHYSIKHALLE

Sequ. length (N): 24
PDB-1d: to be announced
Biological function: ???






Dynamical Lattice Model -

/
’/ summary
Lattice Off-lattice
» real structure
» good computational conformations
performance

Dynamical [Lattice Model

» similarity with real structure
» good computational performance allows global optimization
» secondary structure of proteins (in the native state) is obtained




Q% . Dynamical Lattice Model -
U : outlook

» energy landscapes — real structure dynamics
» heuristic algorithms (ground state with high
probability)






Myoglobin (N = 154)



U : Schlubbemerkung:

» and Frustration
sind grundlegende Konzepte 1in der Natur
» Beispiele (Modelle):
- Magnetische Ordnung in Materialien
- Radumliche Struktur von Proteinen

Acknowledgment: Frank Dressel, Andreas Hartwig



